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一维原子链的透射系数研究
1 引言
物理学中，对电导的研究是一个基本主题。众所周
知，Georg Simon Ohm于 1827 年发现了欧姆定律。它
明确地指出，通过某一导体的电流跟该导体两端的电压
成正比，与它的电阻成反比。这条定律虽然适用于很多
情况，但是随着电子器件的特征尺度持续变小直至今天
的纳米级别，载流子开始出现量子效应，它可能会对电
导产生深远的影响，欧姆定律将不再适用 [1]。纳米材料
有着广泛的应用和光明的前景，比如说：纳米材料可以
用于制造传感器，它比普通的传感器具有更高的灵敏度；
纳米材料可以用于医疗领域，通过纳米技术能使药物的
生产更加精细，功能更加完善，在人体内的传输也更加
便捷，比普通药物疗法效果更佳；纳米材料用于大规模
集成电路中，使现代计算机的体积更小，运算速度更快，
消耗功率更低。事实上，各种类型的纳米功能材料在很
多领域的应用亟待开发，理论和实验研究仍然方兴未艾，
因此进一步研究纳米结构材料中的电输运性质十分有意
义。
科学家一直对与超导体相互耦合的微观系统非常感
兴趣，存在超导体的双终端结构一般有两种类型：两端
电极都是超导体的超导体-正常金属-超导体结（SNS）；
一端或者两端电极都是正常金属的正常金属 - 超导体结
（NS）[2]。如果一个超导体连接着一个非超导材料，两
种材料的物理性质都有可能发生改变。研究表明：在超
导体-正常金属 (S/N) 系统中，随着正常金属厚度的逐
渐增加，超导体的临界温度 Tc 越来越小。正常金属改
变了超导体的性质，反过来，超导体也改变了正常金属
的性质。当正常金属和超导体相互耦合，在金属和超导
体的界面上会产生 Andreev 反射。当施加在两者间的偏
压低于超导能隙时，Andreev 反射决定了金属 - 超导结
的电导大小，因为正常的隧道效应不会发生。
2 理论与模型
2.1 一维原子链中的自能
接下来，考虑一条半无限长的一维原子链模型 ( 如
图 1 所示 )。我们把一维原子链的第一个点作为通道标
记为“0”，原子链的余下部分作为电极标记为n,(n＜0）。
图 1 半无限长的一维原子链
注：第一个点“0”看成通道，余下部分为电极。-t0
为相邻原子间的跳跃能，EC+2t0 为原子的在位能，a 为
相邻原子间的距离
如果通道与电极之间没有相互耦合，通道可以用薛
定谔方程表示为：
                   (2.1)
一旦通道与电极之间相互耦合，方程可以修改为：
            (2.2)
进一步推广上述方程，节点波函数 Φn 满足以下无
穷级数方程（n＜ 0）：
   (2.3)
因为上述无穷级数的方程具有相同的结构，我们可
以运用能带结构计算的基本原理求出它们的解，方程的
解以平面波 ( 用 k 标记 ) 的方式呈现。假设方程的解由
来自电极的入射波和从通道返回的反射波组成，Φn 可
以表示为：
(2.4)
其中，
n分别取 0和 -1，可得：
                         (2.5)
             (2.6)
    (2.7)
代回到方程中，可以得到：
(2.8)
摘   要：近年来，低维纳米结构材料因其优良的性质而受到研究者的广泛关注。本文利用非平衡格林函
数（NEGF）的方法，研究了一维原子链的透射系数。我们首先通过非平衡格林函数理论推导出一维原子
链和一维原子链 + 超导体异质结中的自能函数。然后，我们利用非平衡格林函数方法研究左右电极为正
常金属或者超导体时，一维原子链的透射系数随能量变化的特点。结果表明，左右电极均为正常金属时，
它的透射系数会显示出奇偶性；左右电极为超导体时，因为超导能隙的存在，费米能级附近的透射系数
减小。
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由此我们可以得到一维原子链自能∑的准确形式：
                     (2.9)
现在开始处理通道连接左右两个电极的情况。真实
情况下，这是我们经常遇到的器件装置示意图（如图 4
所示，左右两个矩形代表电极，中间的椭圆代表通道）。
假定连接通道之前，左右电极的电子波函数分别为｛ΦL｝
和｛ΦR｝，对于孤立的电极｛ΦL｝和｛ΦR｝( 不考虑
通道与电极间的自能 ) 都应当满足薛定谔方程 ( 由方程
（2.14）可得 )：
                  (2.10)
                 (2.11)
其中，｛HL｝和｛HR｝分别为左电极和右电极的哈
密顿量，当我们按照图 2 所示的方式连接通道和两个电
极时，电极中的电子态“溢出”继而在通道内部产生了
波函数｛Ψ｝，这个波函数反过来在左右节点激励出两
个散射波函数｛XL｝和 XR｝。
整个波函数将会满足复合系统（左电极 + 通道 + 右
电极）对应的复合薛定谔方程，可以写成三个部分：
 (2.12)
H 是通道的哈密顿量，τL 和 τR 分别为通道与左
右电极间的相互作用。我们可以从第一个和最后一个方
程得到：
                       (2.13)
                        (2.14)
其中 分别是孤立电
极对应的格林函数。通过方程（2）和（3）消去｛X1｝
和｛X2｝并代入方程（1），可以得到：
          (2.15)
其中， 就是我们上面讨
论过的自能矩阵。相应的展宽函数矩阵为：
                          (2.16)
                          (2.17)
其中， 分别为孤
立的左右电极谱函数。
图 2 通道连接着左右两个电极
2.2 原子链 +超导体异质结中的自能
当原子链中的电子入射到超导体中时，界面间会出
现Andreev 反射。Andreev 反射指的是电子经过正常导
体和超导体的界面时，正常导体一侧会出现与入射电子
自旋相反的空穴，超导体这边会产生一对自旋方向相反
的库珀对。由于 Andreev 反射的存在，通道与右（或者
左）电极间的相互作用会发生变化，主要体现在左右自
能∑ R（或者∑ L）上。我们可以通过公式推导出此时的
右（或者左）自能项∑ R（或者∑ L）。
依旧从薛定谔方程出发：
                ϕϕ HE = (2.18)
将方程（2.32）展开得： 
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第 n个原子处作为入射端，既有电子也有空穴存在，
原子链和超导体间的界面位于第 n个和第 n+1 个原子之
间，由方程 2.33 可得：
 (2.20)
其中， 和 分别为第 n 个原子处的电子波方程
和空穴波函数。方程中考虑了自旋，△为超导体中的能隙。
电子从第 n 个原子处入射，空穴从界面处反射 , 电
子波方程和空穴波函数可以表示为：
    
                         (2.21)
                 
同时，
      
                                       (2.22)
分别为第 n+1 个原子处的电子波方
程和空穴波函数 u,v，为 BCS 理论中的相干因子，它们
的表达式分别为：
                        (2.23)
          
               
                                       (2.24)
E 是能量，
假设
                (2.25)
将方程代入得：
                (2.26)
由此可得：
     
 (2.27)
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项即为正常金属 + 原子链 + 超
导体模型的自能，故连接着超导体的右端自能为：
 (2.28)
  
左端依旧为正常金属，所以左端自能保持不变，考虑自
旋后，左端自能为：
   
                                       (2.29)
2.3 输运物理量
通过公式推导我们知道格林函数为：
             (2.30)
H 为通道的哈密顿量，∑ L 和∑ R 分别为左右电极
的自能。
系统的展宽函数为：
                       (2.31)
系统的谱函数定义为：
                 (2.32)
根据展宽函数和谱函数可以求解系统的一些具体物
理量。态密度N（E）和透射系数T（E）分别为：
                         (2.33)
        (2.34)
其中，fL和 fR分别为电极1和2的费米—狄拉克函数，
它们的表达式为 :
     
                                                      
                                       (2.35)
kB 为玻尔兹曼常数，μL（R）和TL（R）分别为左右电极的
电化学势和温度。∑ in 为内散射函数。
通过上述的输运物理量公式可以看到，使用非平衡
函数理论可以不求解系统的薛定谔方程而直接得到透射
系数、态密度等基本输运物理量。
2.4 一维原子链的透射系数
接下来，我们考虑无限长的一维原子链 ( 如图 3 所
示 )。为原子的在位能，为相邻原子间的跳跃能。为相
邻两原子间的距离。
图 3 无限长的一维原子链
利用紧束缚模型（只考虑相邻原子间的相互作用），
我们可以很容易地写出无限长一维原子链的哈密顿量： 
                                       (2.36)
  
















−
−−
−−
−
=
00
000
000
00
2000
200
00
002
0002
tt
ttt
ttt
tt
H 
我们在计算过程中假定EC=0，故中将其略去不表。
矩阵中的常数 为原子的有效质量，
是两原子点之间的距离。
左右电极的自能∑ L，∑ R：
                                       (2.37)
                                
                            (2.38)
   
上述哈密顿量H 以及左右电极的自能∑ L，∑ R 表
达式是没有考虑自旋的情形，我们在具体数值计算时考
虑了自旋，上述方程可以轻易地改写成考虑自旋的情况，
详细的形式在此不一一列出。
2.5 一维原子链的透射系数研究模型
2.5.1 正常金属+原子链+正常金属（NAN）模型
我们首先研究了一维原子链链中的原子个数（n）不
同时，透射系数随能量的变化关系。如图 4和图 5所示，
我们发现原子个数为奇数时，透射系数在费米能级处出
现峰值；而原子个数为偶数时，透射系数在费米能级处
受到抑制。
图 4 一维原子链中的原子个数为奇数时，透射系数随能量的变化曲线
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图 5 一维原子链中的原子个数为偶数时，透射系数随能量的变化曲线
出现这种奇偶性现象的原因有两个：一方面，原子
内部能级发生了分裂。另一方面，当所有原子的能级都
处在费米能级时，能谱会表现出粒子-空穴对称性。
2.5.2 正常金属+原子链+超导体（NAS）模型
上述运算是建立在左右电极均为正常金属的情况下。
我们可以对左右电极的材料性质进行变换，比如说左（或
者右）电极变换成超导体，也就是模型结构变成正常金
属+原子链+超导体（NAS）。
图 6 一维原子链原子个数 n=15，当超导体的能隙变化时，透射系数随
能量变化图
我们在图 6 和图 7 分别绘制了一维原子链原子个数
n=15和 16时，超导体能隙发生改变，透射系数T（E）
随能量变化曲线。整体上看，由于超导能隙的影响，一
维原子链在费米能级附近的透射系数减小。当原子个数
为 n=15 时，随着超导能隙的增大，在费米能级附近一
维原子链的透射系数越来越小；而当原子个数为 n=16
时，存在超导能隙时，费米能级附近一维原子链的透射
系数减小；但随着超导能隙的不断增大，透射系数会逐
渐变大，体现出奇偶差异性。
图 7 一维原子链原子个数 n=16，当超导体的能隙变化时，透射系数随
能量变化图
3 总结与展望
利用非平衡格林函数方法，我们理论研究了一维原
子链的透射系数。通过计算一维原子链与正常金属以及
超导体耦合时的透射系数，熟悉了电子的基本行为。我
们发现，左右电极均为正常金属时，它的透射系数会显
示出奇偶性；左（或者右）电极为超导体时，因为超导
能隙的存在，费米能级附近的透射系数减小。
在本文的基础上，可以进一步利用非平衡格林函数
理论对其他类型的低维材料的输运性质进行研究，比如
超薄膜、超晶格结构以及石墨烯纳米带等。
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( 上接 P42) 的美观效果。CSS3 技术的引入则使边框制
作变得简单易行，美观大方。CSS3 新增了大量的边框
属性值，主要包括：border → shadow、box → refl、
dorderer → image，基于上述属性值，可以更好地实现
边框半径、阴影、颜色、图形等方面的设计，使得整个
网页边框或其中的部分按钮更具立体感和线条感。
2.4 色彩空间（RGBA）
RGBA是指红色（Red）、绿色（Green）、蓝色（Blue）、
透明（Alpha）的色彩空间，CSS3 具有 RGBA 命令，
可以对网页中的元素属性加以指定，支持各个元素色彩
与透明度的更改和重设，同时不会对子元素的属性造成
任何影响，改进了以往的 opacity 命令存在的弊端，使
得网页设计元素的色彩设计更加简便易行。
综上所述，HTML5 是近十年来网页设计开发标准
最明显的进步与创新，其主要特点和优势在于创建了许
多新元素和新属性，通过这些元素和属性，可以节约网
页设计过程中 ID 标识的开辟时间，在较短的时间内创
建出网页的基本结构，引导 Web 进入更为成熟、完善
的开发应用平台 [5]。运用 CSS3 技术可以对网页进行更
大范围的调整和更深层次的美化，无需使用过多插件，
便可改变整个网页的布局与外观，切实加快网页的加载
速度，优化网站的搜索引擎，从而全面提高网页的实际
性能。
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